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東大物性研 張 紀 久 夫
混晶,合金等の性質の組成に よる変化を,クラスターの成長と,それに伴
う物理量の変化 とい う観点から考察するO モヂ)i/として以下に述べるような,
極めて単純な乱雑系をとり,その組成の函数 として,種々のクラスターの生
成確率,状態密度 ,光吸収 スペク トル (状態密度のk-o成分)および (電
気 )伝導度を議論の対象 とする｡
〔月 'モデル
N個の格子点からなる空の単純立方格子に,Nc個 (0≦ C≦ 1)の同一
糟の原字を完全に ran.domにばらまいた系を考えるヰ原子は一つの励起状態
だけを持ち,結晶中での原子間の励起の transferenergyは最近接格子
点の間だけで 0でない値を とるとするO 孤立原子の励起のエネルギIJJg_位を
エネルギ-の原点に とると,系の- ミル トニアンは































p(ち,S,m)- m cも(卜 C1S (4)
で与 え られるomは幾何 学 的 に同等 な図形の数 で,S･C一 姉 もi_ceの場合 ･
48 (対称操作の数)を 越 え ない.図 1に与え られてい】るクラチターの場合
について,m,ち,Sは,衰 1のようになるt,
く表 1>
(a) (blI) r;(.djl.L L:'(a.)I
m 1 -5 5 _ I,.1.2.:'
ち 1 2 5 .5
(4)式の確率 pを0を固定してあらゆる一七,S,m{t7･芦?いて加え合わせると















Pc 笹 critic里 percolaもion concentration と呼ばれ,いろいろな1)
′格子系について,その値が調べ られているが,厳密な値は求められていない｡






以下では,全系の状態密度 とそのk-旦成分 (光吸収ス誉ク トル)お よび





- < ∑ (O璃 8(E-H)電 極 >Ave
とかける｡但し,く - >Avはあらゆる原子の配置にわたる平軌
a故- 歪 eik●Rjai
であるム 光吸収 スペ ク トルは
S(E)-N< (old.♂(E-H)帝 o)>Av










･芦Ⅹ (ち) - < j' d号 T r i e-βH J x(- 甜 Jx (i) i >Av (9)0
で与えもれる｡但 し ∫
乙=T er -iji-:I
J ′- 一上三 ∑
･ も {2,m}Xem Vema言 am
Jx(七)=exp〔iHt/aJJx exp(-iHt/hj
Ⅹ2m 格子 ベ ク トル (武2-Rm)の Ⅹ成分
高温近似をした相関函数を 1vxx (i)とかくと
1










C < ∑(olaべHnarm )>Av (14)
I
( n ≧ 1)
Mg)- c















･(bdエ コ｣ ∑ ･･･∑ = 町 -I(kn)
eNn kl- kn










となる｡また (15)式を 七について展開 して
㌔Ⅹ(ち) - 志 孟 告 .(宝'n
(20)
で Mtn)を定義する と,これは･㌔ Ⅹ(ち) の F占urier変換で与えられる伝
導鮭 oxx(W)の n次の能率
f .wn a(a,i d6, .
に比例する量であることが容易にわかるoMEl'は 2つの Jこくと n個のHか
らなる積の traceで専けて,例えは ,
(o)





C 2<Tr(Jx2H4-4JxHJxH 5+5(JxH2)21 >Av
(6)
Mc- 2< TriJx2H6 - 6JxHJxH5
+ 15JxH2JxH4- 20(Jx H5)?1>AV
M(2n+1)= o
C
(n- 0,1,2,･5 ･- )
であるo
伝導度の場合 も,< - >Av Kつ い て は Four:ier 変換によって･M(Dn),
痩)と同様にかける｡例えば
- TT{JiHn,,A, - 欝 kT .･.kEn+琵 )竃 " 輿 (‰ 2)
､＼








ant average(< - ㌔ と等 く)の積の和に展開し,
< p(kl) - Ptk占)>C = N Ps(C)8(汝1+ - +ks) (24)
とおけばよい.この方法を用い,tl,M㌘ (n- 0,1,.2)を求めた結果を表2
に示したO
< p(kl)p(k2) ･･･ ?鍵C)>A,
<表2>


























M(2)- 8e2 回 Pv4N c2(卜 C1(1+2C)C
M(41- 16e2 回 2v占-N C 2 (卜 C ) (2+17C+10C2-16C3)C
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